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の内部 自由度をもち,その指標 をSで表わすとき, S-±1をとりうるとする｡ S-+1
のとき粒子の相互作用範囲を0- 0 1 とし, S--1のとき相互作用範囲をq-02(01
>Q, ) とすると同時に 02粒子が ol粒子にくらべ_2C｡ だけエネルギー的に励起 され
ていると仮定する｡ したがって i番 目の粒子とj番目の粒子の間の相互作用は,粒子間距
離を rijとして
H rij)- 8(巧 ㌢/rij)n (n>d)
｡iエ ロ1 (si=十 1のとき )





H = K + Ⅴ′+ Ⅴ′′
K : 運動エネルギー (2)
Ⅴ′- ∑ ¢ (rij)i<j
V〝 ニ ー eo ∑ si1
実験では逆巾指数 をn-12にえらび 02/a.- 0.8,8-e｡とした｡計算は3次元 で,
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モンテ ･カル占法を用い 5),粒子数 N- 32,周期的境界条件をつけ,ポテンシャルは
401 で切断 した○このような系の低密度の極限あるいは高密度の極限での振舞いは,そ
れぞれ o= 01あるいは O-C2の one speciesの逆巾ポテンシャル系 (Softcoresy-
stem)に対する実験結果に漸近的にひとしくなるはずである. そこでこの onespecies
softcore system の結果をreference system と考えることができる｡ 上に述べたよ
うに softcoresystem は熱力学的性質がp米- p(8A T)5/nでスケールされるが,融
点におけるデータ4)を第 1表に示すoただし♂1 を長 さの単位にとる,そのとき ㍉ 粒子
系の性質は容易に換算されるoここで 02/6.- 0･8,p米- p(E/kT)1/4,p-押 .シ Ⅴ
(k:Boltzmam 定数,T:絶対温度 ,Ⅴ:体積 )である｡
第 1 表
｡1系 p1#m - 1.19 pl*f- 1.14 22.6(kT/e)y4
さらにT-0での固相の fcc-fcc転移が計算でき, β1,β2をそれぞれ ¢1粒子系お
よび ｡2粒子系の側の転移密度 とすると
p1- 0･89 p2- 1･53 po15/6- 3･45
となる｡ここで pは圧力である｡
さて,このような twospeciesmodel系が融点極大を生ずるかどうかが問題になるが,












以上の考察により, β米 - 1.20,1.25,1.80および 2.0に沿ってシミュレーション
をおこなった｡第 1図に β米- 1.25 ((a)図 ),β米 - 2.0((b)図 ) の圧カー密度曲線






の増減がある｡ β米 - 2.0のとき固相 - 瀬相転移で圧力が下がっているのはClausius
-clapeyronの関係式を羊関連 して融解曲線の下がりの部分に対応すると解釈できる｡他
方 p米 = 1.'25の場合は観点極大の近傍または曲線の上 りの部分 と考えられる｡結果を温
度一圧力曲線にプロットすると第 2図のようになる｡








×,β*-1.25 ; ○/)辛- 1.80; ● β*-2･0 ;㊨ T - 0
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